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  خالصه فارسي
مكـرر از داروهـاي ضـد تومـور در درمـان  ياسـتفاده با گسترش جمعيت در دنياي امـروز و مقدمه: 
و همچنين  كننده نگرانكه اين موضوع  باشد يمگسترش  در حالسرطان، مقاومت دارويي روز به روز 
ـ عوارض جانبي اين داروها، دانشمندان را واداشته به دنبال تركيبات جديد با بـازدهي  باشـند.  تـر  يشب
قبلـي  يشـده  شناختهجديد، استفاده از ساختارهاي  يها مولكولبراي ساخت  ها روشيكي از بهترين 
  .باشد يم
آن در ساخت بسـياري از داروهـا از كه از  باشد يم ساختارهايكي از اين  متيل ايميدازول-2-نيترو-5
 از جهـت اتصـال  ساخته شده مشتق 6توانايي  ،در اين پژوهش جمله مترونيدازول استفاده شده است.
توانـايي اتصـال ايـن مورد مطالعه قـرار گرفتـه و سـپس  Insilicoبه صورت  EGFRبه رسپتور  ها آن
  ارلوتينيب مقايسه گرديد. قبلي از جمله ي شدهتركيبات به رسپتور، با تركيبات گزارش 
  زير سنتز شدند: مابتدا اين مشتقات در آزمايشگاه با مكانيس روش كار:
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بعـد بـا  ي مرحلهرسم شدند. در  Chemdraw افزار نرمدر  يدوبعد صورت به موردنظرسپس تركيبات 
ليگاند بـراي اسـتفاده در  عنوان بهبهينه درآمدند و  صورت بهساختارها  Openbabel افزار نرماستفاده از 
ذخيره شـدند. در ادامـه، فايـل مـاكرومولكول رسـپتور، از سـايت  pdbبا فرمت  Autodockافزار  منر
Protein data bank  الزم بـر روي رسـپتور، هـر كـدام از  هـاي ويـرايش دريافت شد. پـس از انجـام
  شدند. سازي مدل Autodock افزار نرمليگاندهاي طراحي شده در مراحل قبل، توسط 
كـه بـا موفقيـت در آزمايشـگاه سـنتز شـدند، بـا اسـتفاده از  موردنظر اتمشتق ساختار همه ي نتايج:
 سـازي مـدل  هـاي  روشو بـا  قرار گرفته تائيدمورد  IR ،1HNMR ،13CNMR سنجي طيف هاي روش
  مولكولي، انرژي اتصال قابل قبولي از خود نشان دادند.
قـرار گرفتنـد، بـا  EGFRشـتقات سـنتز شـده كـه در جايگـاه فعـال تمـامي م : گيـري  نتيجهبحث و 
 c5اين محل پيوند هيدروژني و هيدروفوبي برقرار كردند. از بين اين مشتقات، تركيـب  هاي اسيدآمينه
را  ClogP تـرين بـيش ) در داكينـگ مولكـولي و ∆Gانرژي اتصـال (  ترين كمنسبت به ساير مشتقات، 
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نسـبت بـه سـاير  دوسـتي چربـي  تـرين  بيشنشان داد كه به معني بيشترين پايداري در جايگاه فعال و 
  .باشد ميمشتقات 
  داكينگ مولكولي. مشتقات نيتروايميدازول، سنتز، كلمات كليدي:
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Abstract 
Introduction: Due to the growing population and frequent use of different kinds of anti-tumor 
drugs for treatment of cancer, drug resistance is increasing constantly. This issue as well as drug 
side effects of these drugs are signifinant concerns for scientists and make them to be in search 
of new structures. Among various methods, one of the best ways to create new molecules is the 
use of previous known structures for designing and creating new active compounds. 
5-Nitro-2-methyl imidazole is one of these structures that is used to create some drugs such as 
metronidazole. In the present study, 6 drivatives of this molecule were synthesized and their 
ability to attach the EGFR were studied in an insilico assay. In the next step, their affinity and 
binding mode to EGFR were compared with previously reported compounds as well as erlotinib. 





Secondary, the drivatives were drawn in ChemDraw software and their structures were 
energetically optimized by Open Babel software and they were saved in AutoDock software as 
ligand with PDB format. Then the receptor structure (EGFR) was taken from protein data bonk 
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(www.rcsb.org) and refined for docking simulation AutoDock 4.2 software was applied for 
molecular docking approach. 
Result: The structure of all intended drivatives synthesized successfully in the labratuary, was 
confirmed with IR, 1HNMR and 13CNMR spectroscopy methods. All compounds were fitted 
properly in the active site of EGFR and showed acceptable ∆G. 
Conclusion: All the synthesized drivatives accommodated in the active site of EGFR and made 
hydrogen and hydrophobic bonding with aminoacids of this place. Among these drivatives, 
compound 5c, indicated lowest binding energy (∆G) and highest ClogP. It means that this 
drivative has maximum stability in receptor acticve site and maximum lipophilicity. 
 
Keywords: Synthesis, Nitroimidazole drivatives, Molecular docking. 
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